C 6 H5N11O 6 , monoclinic, P21/n (no. 14), a = 13.463(5) Å, b = 6.526(2) Å, c = 14.068 (5) 
Atom Site
x y z U U U U U U N( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) − . ( ) N( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) N( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) N( ) e .( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ). ( ) − . ( ) N( ) e .( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ). ( ) − . ( ) O( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) . ( ) O( ) e . ( ) − . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) − . ( ) O( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) − . ( ) C( ) e .( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ). ( ) − . ( ) . ( ) − . ( ) C( ) e .( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) .( ) N( ) e .( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ). ( ) − . ( ) − . ( ) − . ( ) N( ) e .( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ). ( ) − . ( ) − . ( ) . ( ) N( ) e .( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ). ( ) − . ( ) . ( ) . ( ) N( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) . ( ) N( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) . ( ) O( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) − . ( ) . ( ) O( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) − . ( ) O( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) . ( ) C( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) − . ( ) C( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) . ( ) N( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) C( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) C( ) e . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) . ( ) − . ( ) . ( ) − . ( )
Experimental details
Hydrogen atoms were introduced at calculated positions.
Discussion
The asymmetric unit of the title structure consists of two half DNZTO molecules and one complete acetonitrile molecule. The crystal structure of DNZTO adopts a planar molecular structure (Cs symmetry) with two almost planar triazolons, a planar N4 chain (torsion angle torsion angle N( 
